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摘  要 
本论文的工作可分两部分。第一部分是关于异质结带阶的研究。第二部分研究周期
性磁场下单量子阱中电子的能带结构。 
    在带阶研究中，我们主要对应变层异质结的带阶进行研究。首先采用基于密度泛函
理论框架下的模守恒赝势法计算得到体半导体材料的能带结构，接着我们把平均键能方
法推广应用于应变层异质结的价带和导带带阶研究。通过平均带阶参数形变势 avmva , 和
avmvc , 研究带阶参数 mvE 随应变状态的变化关系，发现平均带阶参数 avvmavmv EEE ,, −=
在不同应变状态下基本上保持不变，从而建立了异质结带阶计算的简化模型。这样，在
应变层带阶参数 mvE 的计算中，只需计算其应变前体材料的带阶参数 0,mvE 值并引用形
变势b和 SO裂距 0∆ 的实验值，通过简便的代数运算即可得到应变层 mvE ，从而方便地
预测不同应变层异质结的价带带阶。通过引入带隙形变势 Gapa 描述带阶改变量 gE∆ 随
应变状态的变化，结合导带带阶和价带带阶的关系 vgc EEE ∆+∆=∆ 可以求出不同应
变情况下的导带带阶。通过对 Si/Ge 、GaAs/InAs 、AlAs/InAs 、GaAs/InP等几种常见
的应变层异质结带阶进行计算，我们可以看到利用此简化模型的计算相当简单，得到的
结果较好。 
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Abstract 
This thesis consists of two parts. In the first part we studied band offsets of 
heterojunctions. In the second part the electronic band structure of single quantum 
well in periodic magnetic field was investigated. 
In the study of band offset, we focused our attention on the band offsets of 
strained-layer heterojunctions. Firstly, we made use of norm-conserving 
pseudopotentials within local-density-functional framework to calculate band 
structure of semiconductors. Then we extended average-bond-energy method to 
study band offsets of strained-layer heterojunctions. Through a careful study of 
band offset parameter mvE  with deformation potential avmva ,  and avmvc , , we 
found that the average band offset parameter avmvE , ( avvmavmv EEE ,, −= ) is almost 
kept unchanged under different strain conditions. Based on the fact we built a 
simplified model to calculate band offset of heterojunctions easily. Using this 
model only the unstrained band offset parameter 0,mvE , deformation potential 
parameter b and the experimental value of spin-orbit splitting 0∆  are necessary 
to obtain strained-layer band offset parameter mvE  by simple algebraic 
operations. Obviously, it will be very convenient for calculating band offset of 
strained-layer heterojunctions, since it doesn’t need to consider the exact strain 
characteristics. In addition, we introduced deformation potential of band gap Gapa  
to describe the change of band gap gE∆  under different strain states. According 
to the relationship between conduction band offset and valence band offset 
( vgc EEE ∆+∆=∆ ), it is easy to calculate conduction band offsets of 
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several common strained-layer heterojunctions are fairy good compared to those 
obtained by CNL(charge neutrality level )or MST(model solid theory) method, 
and in good agreement with experimental data. To sum up, our method provides 
an effective and simple way to determine band offsets of strained-layer 
heterojunctions. 
In the second part of the thesis we mainly studied the electronic band 
structure of AsGaAlGaAs xx −1/  single quantum well in periodic magnetic field. To 
get schrodinger equation of electrons, pulse magnetic field and effective mass 
approximation were employed. The potential well was approximated by square 
well. By solving the equation, we obtained the electronic band structure of the 
single quantum well. It is found that under the periodic magnetic field, the 
energies of z direction are certain quantum energy steps, and the energies of x-y 
plane which are continuous originally are divided into various permissive bands, 
but the energies of x direction are still continuous. The characteristics of the 
electronic band structure and its formation mechanism was discussed. 
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在器件设计方面可提供更大的灵活性。 
1.2异质结的能带结构 
   当两块不同材料的不掺杂的本征半导体相互结合在一起时，由于不同半导体具有不
同的亲和势及不同的禁带宽度，如果不考虑两边半导体间电子交换，界面附近的能带结
构如图 1.1 [9]，图中 0E 代表真空能级，两种半导体的亲和势分别为 1χ , 2χ 。从图 1.1
可以看到，在界面处导带及价带都发生了能带边的阶梯，常把此阶梯的大小称为带价。
导带带阶可表示为 12 χχ −=∆ cE ，价带带阶可表示成 cggv EEEE ∆−−=∆ )( 21 。 
如果把价带顶处的电子激发至真空能级 0E 所需要的能量定义为该半导体的电离能




由GaAs和 AsGaAl xx −1 所构成的异质结就属于这种类型。 
2．两种半导体的禁带相互错开，称为错开型(Staggered)。 AsInGa xx−1 和 xxSbGaAs −1 所
构成的异质结属于这一类型。 
3．两种半导体的禁带没有共同的能量，一种半导体的价带顶处在另一种半导体的导带
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    当两块不同的半导体，特别是两块不同型号(N型或 P型)的半导体结合成异质结时，
由于半导体的能带结构以及载流子浓度的不同，在不同半导体之间会发生载流子的相互
交换，结果结面两边都形成空间电荷，建立结区的内建电场，使结区的能带结构发生弯
曲。图 1.3示出了一个宽禁带的 N型半导体与窄禁带的 P型半导体所组成的异质结在载
流子发生相互交换后的能带结构变化情况。当达到热平衡时，结面两边的费米能级 1fE
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在异质结两边的半导体上： 21 DDD eVeVeV += 。因为存在电场，所以电子在空间电 
区中各点有附加电势能，使空间电荷区中的能带发生了弯曲。由图 1.3可以看出，由 
于带阶 cE∆ 及 vE∆ 的存在，电子由 N区导带进入 P区导带所需越过的势垒变小： 
  DcDcDD eVEeVEeVeV <∆−=∆−+ 21 ； 
而 P区的空穴流向 N区的价带所需越过的势垒变大： 
 DvDvDD eVEeVEeVeV >∆+=∆++ 21 。 
从图 1.3看到，由两块半导体材料的交界面及其附近的能带可反映出两个特点：其一是
能带发生了弯曲。N 型半导体的导带底和价带顶的弯曲量为 2DeV ，而且导带底在交界
面处形成一向上的“尖峰”。P型半导体的导带底和价带顶的弯曲量为 1DeV ,而且导带底
在交界面处形成一向下的“凹口”。其二，能带在交界面处不连续，有一个突变。两种






     异质结在半导体器件中具有广泛的应用，常见的有[9]： 
一．提高少子的注射效率 
    由 N型宽禁带半导体和 P型窄禁带半导体所构成的异质结在正向偏压下，流过异质
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射效率，从而提高 NPN晶体管的电流放大倍数。同样，采用 P型宽禁带与 N型窄禁带半
导体组成的异质结替代 PNP晶体管的发射极与基极之间的 PN结，可提高 PNP晶体管的
空穴注射效率，从而提高 PNP晶体管的电流放大倍数。 
二．调制掺杂技术提高载流子的迁移率 



















带GaAs与宽禁带 AsGaAl xx −1 )，由于它们之间存在较大的导带边失调值 cE∆ ，因此在
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